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Molecular dynamics (MD) simulation was applied to find the gas-liquid phase boundary of nitrogen. A value close 
to the critical volume was estimated as the third intersection point in the Maxwell construction. Vapor pressure was 
obtained by MD simulation at this point. Calculated results were consistent with the experiment.
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これらの計算を第 3交点の密度として、d = 0.3, 
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これらの計算を第 3 交点の密度として d = 
0.3,0.2,0.1,0.15 g/cm3、温度 T = 70 ~ 150 K
に対して計算を⾏った。 









表１ MD の計算条件 
Table1 MD calculation condition 
アンサンブル NTV, NTP 













図 2 に NTV アンサンブル MD シミュレー
ションの結果、図 3 に NTP アンサンブル MD




Tabl 	1  MD calculation condition
 
図2　窒素の蒸気圧曲線
Figure	2  Nitrogen vapor pressure curve
 
図3　窒素気体と液体密度の温度依存性























また図6よりT = 85 Kの分子配置では液相と気相
が共存していることがわかる。しかし図5のT = 120 
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図5　T = 120 K, d = 0.1 g/cm3の分子配置
Figure	5  Molecular configuration,
T = 120 K, d = 0.1 g/cm3
 
図6　分子配置 , T = 85 K, d = 0.15 g/cm3
Figure	6  Molecular configuration,
T = 85 K, d = 0.15 g/cm3
 
図7　Ep と密度の時間経過 ,
T = 120 K, d = 0.15 g/cm3
Figure	7  Ep and density change vs time plot, 
T = 120 K, d = 0.15 g/cm3
